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図2 6つの近似でのジェリウムクラスター に対する1原子あたりの全エネルギー
の依存性‥(a)〟-20;(b)〟-92･バルクジェリウムに対する1電子あたり
の全エネルギー ekxcは(5)式により与えられる･1電子あたりのエネルギー
ekx=Ekxc-ec.点線で囲まれた部分は,それぞれ右に拡大されている･
HAを除く各近似での全エネルギーに極小を与えるr8の値(r.Tnin)を右下の表
に示す.図3(a)中の3つの正方形の印は,ジェリウムクラスター に対する
Bal｡n｡らの量子モンテカルロ計算による結果を示したもの(文献15を参照)･
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図2(a)-(b)に示すように,IAでの全エネルギーは,rSの増加に伴い,単調に減少し,
極小を持たない.バルクジェリウムの場合,それに相当するエネルギーは,Ek-1.105/rs?
だけである.しかしながら,ジェリウムクラスターの場合,全エネルギーの値はすべ
てのクラスターサイズおよびすべてのrsに対して,バルクの値より小さくなっていて,
クラスターサイズの増加とともに全エネルギーは大きくなっていく.これは,静電エ
ネルギーがジェリウムクラスターでは負になることから生じている.なぜなら,シス
テムサイズが有限であることにより,その量子効果から,電子密度が均一でなくなる
からである.HFA,LDA(nc)およびSIC(nc)によって交換効果が考慮されると,その
ジェリウムクラスターの全エネルギーは,HAより小さくなる.そして各クラスターサ
イズで極小を持っようになる14).この振舞いはバルクジェリウムの振舞いと同様であ
る.各近似に対するrST)inは,図中に与えてある.LDA(nc)での全エネルギーは,HFA
と比べてⅣ-20,92の場合,ともに大きい.それは明らかに交換エネルギーを局所密度
近似していることによる.ジェリウムクラスターの場合,交換エネルギーは,LDA(nc)
では,少な目に見積もられていることが分かる.一方,SIC(nc)での全エネルギーは,
LDA(nc)よりHFAでのそれに近くなっている.しかしながら,クラスターサイズの増
加にともなって,SIC(nc)とHFAの全エネルギー間の差は変化していないのに対して,
LDA(nc)の全エネルギーはHFAの結果に近づいていることが分かる.
LDAおよびSICによって,交換一相関効果が考慮されると,その全エネルギーは
さらに下がる.これは,相関効果によりさらに凝集エネルギーが増加するためである.
rPmの値は,相関効果を考慮することにより,交換効果のみのときに比べて,さらに
小さくなり,この振舞いはバルクジェリウムの振舞いと同様である.SICでの全エネル
ギーは,LDAより大きくなっているが,これは,相関エネルギーに対する自己相互作
用補正が正に働くためである.図2(a)中の3つの正方形は,ジェリウムクラスターに
対するBaloneらによる量子モンテカルロ(QMC)計算の結果15)を示す.N-?0の場
合,LDAの全エネルギーは,QMCの結果と非常によく合っていることがわかる.この
場合,LDAでは,交換エネルギーは少な目に,そして相関エネルギーは多めに見積も
られていることになる.これは,原子でのLDA計算と同様の結果となっている16)
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